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 量子化学計算(B3LYP/6-31G(d))により mCP の中性、カチオン、アニオン状態について構造最適化を行い、
得られた構造を用いて再配列エネルギーを計算した。また、非晶モデル構造の構築は以下の通り行った。立
方体セル中に、10分子または 100分子の mCP をランダムに配置し、温度 598 K、密度 0.1 g cm-3として初期
構造を構築し、構造最適化を行った。次に、300 K、NPT条件下で 300 psの間MD計算を行い、非晶モデル
構造とした。最終的なモデル構造の密度は 10、100分子いずれの場合も 1.0 g cm-3となった。MD計算の力場
は、量子化学計算で構造最適化計算を施した mCP の各結合距離が維持されるようパラメータを補正した


















ここで、HAB は電荷移動積分、λ は再配列エネルギーである。π、h、kB、T はそれぞれ円周率、プランク定数、
ボルツマン定数、および、絶対温度である。次に、mCP 非晶薄膜に電界が印加された場合の電荷移動シミュ
レーションを行った。電界は、非晶モデル構造の a, b, あるいは c軸方向に印加した。この際、電場が印加され
るため、電荷移動前後の自由エネルギー変化 ΔGを考慮して kCTを計算する必要がある。ΔGは、電気素量 q、
電場 F、電荷が二分子間を hopping移動する距離 Δxを用い、次式(2)から得られる。 
 
 
Figure 1. mCPの構造 
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∆𝐺 = 𝑞𝐹∆𝑥    (2) 
 
得られた kCT の重みに応じたホッピング先の選択確率に基づき、モンテカルロ法によりホッピング試行を決定

































方向に電界を印加した場合の移動度 μを計算した。結果を Fig. 5に示す。正孔に対する移動度と電子輸送に































現在、Materials Studioのモジュールである Amorphous Cell、MS Forcite、CASTEPを活用し、本手法の非
晶系への展開と有機デバイスにおける構造－物性相関の解明に取り組んでいる。また、GIPAW 法を用いた
 




Figure 5.  (a) mCP-10、(b) mCP-100 における電荷移
動度の計算値（青色：正孔輸送、赤色：電子輸送）。 
 
Figure 6.  (a) 300 V
1/2
cm
-1/2、(b) 1000 V1/2cm-1/2の電界印加条件下における mCP-100に対する正孔移動
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